RARЕ FEDOROV GROUPS IN STRUCTURAL MINERALOGY by Шабловский, Я. О.
3МИНЕРАЛОГИЯ 5(2) 2019
МИНЕРАЛОГИЯ , КРИСТАЛЛОГРАФИЯ
УДК 549.02                                                                                                     DOI: 10.35597/2313-545X-2019-5-2-3-9
РЕДКИЕ ФЁДОРОВСКИЕ ГРУППЫ В СТРУКТУРНОЙ МИНЕРАЛОГИИ
Я.О. Шабловский
Гомельский государственный технический университет им. П.О. Сухого,  
пр. Октября 48, г. Гомель, 246746 Белоруссия; ya.shablowsky@yandex.ru
RARЕ FEDOROV GROUPS IN STRUCTURAL MINERALOGY
Ya.О. Shablovsky
Gomel State Technical University, pr. Oktyabrya 48, Gomel, 246746 Belorussia;  
ya.shablowsky@yandex.ru
Поддержание кристаллического порядка в структуре твердой фазы обеспечивается сим-
метрией межатомных взаимодействий, предопределяющей симметрию расположений атом-
ных центров, т.е. пространственную симметрию структуры. С учетом этого сам феномен 
минералообразования можно формально рассматривать как результат упорядочения позиций 
атомов операциями пространственной симметрии. Такое упорядочение весьма избирательно. 
большинство структур минералов описывается малой частью формально возможных групп 
пространственной симметрии. Нами исследованы закономерности, определяющие «струк-
турные предпочтения» минеральных фаз при кристаллизационных и рекристаллизационных 
процессах. Даны количественные оценки частотности реализации различных фёдоровских 
групп в кристаллических структурах.
Илл. 2. Табл. 2. библ. 23.
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The crystal order in structure of a solid phase is provided by the symmetry of interatomic 
interactions. In its turn, the latter causes the symmetry of atomic spatial positions, i.e. the spatial 
symmetry of the structure. From this viewpoint, the phenomenon of mineral formation can formally 
be considered as a result of ordering the atoms by the operations of spatial symmetry. This order-
ing is selective. Most mineral structures are described by minor formally possible spatial symmetry 
groups. The peculiarities of «structural preferences» of mineral phases during crystallization and re-
crystallization are studied. The quantitative estimations for frequencies of Fedorov groups in crystal 
structures are given.
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Введение
Согласно современным представлениям 
(Попов, 2018) кристаллическое состояние возни-
кает при выстраивании атомных группировок в 
структуры с дальним порядком. Результат такого 
выстраивания определяется сложной совокупно-
стью факторов (Иванов, 2016), однако, в любом 
кристалле поддержание дальнего порядка обе-
спечивается симметрией межатомных взаимодей-
ствий, предопределяющей симметрию простран-
ственных расположений атомных центров.
Формально выделяют 230 групп пространствен-
ной симметрии (фёдоровских групп), но структуры 
минералов распределены по этим группам крайне 
неравномерно (Поваренных, 1966). Во всех син-
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гониях, кроме триклинной, имеется значительное 
количество редких («малозаселенных») групп: ми-
нералы со структурами, соответствующими этим 
группам, встречаются лишь в единичных случаях.
В работах разных авторов (Урусов, Надежина, 
2006; Чесноков, 2005) феномен редких фёдоров-
ских групп исследовался путем анализа симметрий-
ной статистики минеральных видов. значительное 
количество природных кристаллических веществ 
характеризуется косоугольными координатами, к 
которым слабо применимы ортогональные группы 
симметрии (Макагонов, 2002). По мере увеличения 
точности определения структур минералов все боль-
шая их часть переводится в низкосимметричные. 
Недавно даже была констатирована «кубо-триклин-
ная инверсия системы минеральных видов» – изме-
нение отношения числа триклинных минералов к 
числу кубических минералов с 0.97 в 1995 г. до 1.06 
в 2008 г. (Войтеховский, 2010). Однако несмотря 
на это, феномен редких фёдоровских групп стаби-
лен: накопление и уточнение структурных данных 
практически не влияет на «заселенность» редких 
групп (шафрановский, Фекличев, 1982). Новые 
минералы, изначально заявленные как единствен-
ные известные представители редкой фёдоровской 
группы, при последующем изучении их структуры 
часто относят к какой-либо «заселенной» группе 
(Урусов, 1998). В связи с этим даже было предло-
жено расценивать редкость фёдоровской группы 
малоизученной кристаллической структуры как ве-
сомое основание для более придирчивого анализа 
такой структуры (Урусов, Надежина, 2006). 
Фундаментальные кристаллохимические фак-
торы, определяющие формирование структур ми-
нералов, известны (Урусов, 1991). Вместе с тем, 
причины, по которым некоторые фёдоровские 
группы не находят своего воплощения в реальных 
кристаллических структурах, до настоящего вре-
мени не анализировались. Исключение составляет 
исследование (König, Mermin, 1999), посвященное 
особенностям группы I213, единственным предста-
вителем которой предполагается малоизученный 
минерал хсиангуалит Ca3Li2Be3(SiO4)3F2. В насто-
ящей работе даны количественные оценки частот-
ности реализации различных фёдоровских групп в 
кристаллических структурах. 
Теоретический анализ и его результаты
Отправной точкой нашего исследования яв-
ляется одна из наиболее общих закономерностей 
минералообразования – стремление минеральной 
фазы к компактному заполнению пространства. На 
макроуровне эта тенденция проявляет себя извест-
ным законом агрегации минеральных индивидов 
(Войтеховский, 1992), а на микроуровне предопре-
деляет решеточное строение кристаллов, эффек-
тивно описываемое методами теории регулярных 
разбиений (Войтеховский, 1995).
Формирующаяся при кристаллизации струк-
тура должна обладать трехмерной трансляционной 
инвариантностью. Наиболее наглядны полиэдриче-
ские модели такой структуры – регулярные заполне-
ния трехмерного пространства правильными либо 
полуправильными полиэдрами (Войтеховский, 
Степенщиков, 2004). Такие модели воспроизво-
дят симметрию фёдоровских групп Fm3m, Fd3m, 
Pm3m, Im3m, ,cmm6P 3  ,mmm6P  ,mmm4P  
,mbm4P  dma4I 1  и .m3R  Альтернативный класс 
моделей – сфероидальные структуры, обладаю-
щие симметрией шаровых укладок, т.е. симме-
трией групп Fm3m, ,cmm6P 3  ,2m6P P63mc, m3R , 
1m3P  и P3m11. Перечисленные структуры соот-
ветствуют компактному (т.е. энергетически оп-
тимальному) пространственному расположению 
структурных единиц. При этом особые преимуще-
ства создает наличие у кристаллической структуры 
центра симметрии, обеспечивающего четность ко-
ординационного числа, т.е. стабильное равновесие 
атомов за счет антиравенств межатомных сил.
Полиэдрические и сфероидальные модели кри-
сталлических структур подразумевают жесткость их 
решеток. Вместе с тем, стабильная кристаллическая 
решетка также может быть динамичной, т.е. допуска-
ющей взаимную подстройку атомных комплексов.
Из геометрических соображений ясно, что для 
такой подстройки решетка должна обладать пло-
скостями скользящего отражения и/или винтовыми 
осями симметрии. Высокая симметрия подавляет 
динамичность решетки, тогда как слишком низкая 
симметрия означает вырождение одного из ключе-
вых факторов стабильности решетки. Моноклинно-
симметричное сочетание c2P 1
 оптимально в силу 
одновременного наличия низшей непримитивной 
винтовой оси и перпендикулярной ей плоскости 
скользящего отражения. Моноклинная решетка 
шабловский Я.О. 
1Мы не затрагиваем здесь шаровые упаковки с симметрией 
R3m, т.к. у соответствующей кристаллической структуры период 
идентичности должен содержать, по крайней мере, 21 атомный 
слой. это характерно для кристаллов, обладающих политипиз-
мом.
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окажется «достаточно динамичной» при наличии 
хотя бы одного из двух названных трансляционных 
элементов (группы ,m2P 1  ,c2P  c2C ) либо 
при непримитивности ее ячейки (группа m2C ). 
В то же время, лишенная трансляционной симме-
трии примитивная моноклинная структура ,m2P  
наоборот, должна быть отнесена к разряду особо 
редких.
У симморфных фёдоровских групп вероят-
ность реализации их симметрии в кристалличе-
ской структуре резко снижается при невозможно-
сти регулярного замещения пространства много-
гранником простой формы группы Гесселя, соот-
ветствующей данной группе. Так, маловероятна 
кристаллизация структур P222, F222, P422, Pmm2, 
P4mm, P6mm, P23, F23, P432, F432,   и 
m3.P  Наиболее редко реализуется пространствен-
ная симметрия примитивных симморфных фёдо-
ровских групп, для которых ,0gg ≠  где g – груп-
па Гесселя, соответствующая данной фёдоровской 
группе, g0 – группа Гесселя простой формы группы 
g. А именно в кристаллических структурах крайне 
маловероятна реализация пространственной сим-
метрии Pm, P2, P4, ,4P  m2P  и m4P .
Четыре симморфные фёдоровские группы 
средней категории вообще являются пустыми. Речь 
идет о гексагональных группах P6, P622, m6P  и 
.6P  
Поворотная гексагональная ось 6 может про-
ходить только через узел кристаллической решетки, 
т.е. через вершину планигона гексагонально-симме-
тричной плоской сетки, перпендикулярной оси 6. 
Вследствие этого ограничения узлы решетки, за-
нимающие в такой сетке трансляционно-инвари-
антные положения, в отсутствие сопутствующей 
планальной симметрии оказываются антипарал-
лельны. В этом легко убедиться, например, постро-
ением соответствующей сетки Кеплера (рис. 1). 
Инверсионная гексагональная ось 6  тождес-
твенна зеркальной тригональной оси, поэтому при 
ее наличии в трансляционно инвариантной ре-
шетке в центрах обоих треугольников основного 
ромба решетки должны возникать равноправные, 
но трансляционно не идентичные добавочные оси 
m36 ≡  (белов, 1959). Между тем, узлы решет-
ки с такой симметрией из-за наличия поперечной 
зеркальной плоскости располагаются в параллель-
ных плоских сетках, в которых при отсутствии со-
путствующей планальной симметрии, во-первых, 
каждый ряд может содержать трансляционно-ин-
вариантные узлы только одной ориентации, а во-
вторых, тригональная ось может находиться только 
в межузловых положениях (рис. 2).
По вышеуказанным причинам гексагональные 
оси (как поворотные, так и инверсионные) могут 
присутствовать в кристаллических структурах 
только в сочетании с продольными плоскостями 
симметрии; в противном случае разбиение кри-
сталлического пространства не обладает ячеечной 
транзитивностью. Пространственная симметрия 
P6, P622, m6P  и 6P  в кристаллических струк-
Рис. 1. Регулярное заполнение плоскости, обладаю-
щее поворотной гексагональной симметрией.
Fig. 1. Regular plane tiling with hexagonal symmetry.
Рис. 2. Расположение узлов в тригонально-симмет-
ричной плоской сетке.
Fig. 2. Location of lattice points in a trigonal symmetri-
cal plane net.
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турах невозможна. Как и следовало ожидать, фёдо-
ровские группы P6, P622, m6P  и 6P  отсутству-
ют в списке «кристаллографических прототипов» 
(Mehl et al., 2017) – фёдоровских групп, у которых 
среди реальных кристаллических структур имеются 
достоверно установленные представители. В связи 
с этим нуждаются в уточнении данные (Pekov, 1998) 
о кристаллической структуре тяньшанита, которой 
приписывается фёдоровская группа P6/m.
Относительные вероятности реализации при-
оритетных (кристаллохимически предпочтитель-
ных) центросимметричных структур, рассчитан-
ные с учетом возможности реализации симметрии 
одной и той же фёдоровской группы несколькими 
способами, приведены в таблице 1. Среди ацен-
тричных структур кристаллохимически предпо-
чтительны тригонально-планальные решетки, для 
которых нами получена следующая оценка их от-
носительной частотности:
P3m1 : 2m6P : P63mc = 32.3 : 10.2 : 1. 
Соотношения вероятностей реализации ред-
ких фёдоровских групп в кристаллических струк-
турах приведены в таблице 2. При расчетах нами 
были использованы теоремы топологической кри-
сталлографии (Sunada, 2013), а также алгоритм 
анализа независимой области фёдоровской группы 
(банару, 2018).
Выполненная оценка неравномерности рас-
пределения кристаллических структур по фёдоров-
ским группам позволяет прояснить «структурные 
предпочтения» кристаллических фаз при мине-
ральных реакциях метаморфического и метасома-
тического типов.
Формирование твердого продукта в ходе та-
ких реакций часто имеет оствальдовский харак-
тер (Урусов и др., 1997). Принято считать, что при 
оствальдовской кристаллизации переход метаста-
бильной модификации в стабильную модифика-
цию определяется чисто кинетическими фактора-
ми. Между тем, структурные единицы кристалли-
ческой фазы подвижны лишь настолько, насколь-
ко позволяет ее решеточное строение, а точнее, 
кристаллохимические барьеры – ограничение или 
отсутствие возможностей свободного выбора кри-
сталлохимических позиций для структурных еди-
ниц вещества. Причиной парадоксальной кине-
тической устойчивости формально нестабильных 
кристаллических фаз является принадлежность их 
структур к приоритетным кристаллохимическим 
типам. В то же время, кристаллизация структу-
ры редкого типа возможна лишь при условии ее 
энергетической стабильности, т.к. редкость фёдо-
ровской группы указывает на низкую «кристалло-
химическую целесообразность» соответствующей 
структуры. Последнее особенно ярко проявляется 
при наличии барического воздействия, подавляю-
щего вариативность позиций структурных единиц 
и потому создающего предпочтительные условия 
для кристаллической фазы с более вероятным ти-
пом структуры.
Иллюстрацией к сказанному может слу-
жить так называемый «стишовитовый парадокс» 
(Литвин и др., 2016): в герметических ростовых 
включениях в сверхглубинных алмазах стишовит 
SiO2 сосуществует, часто в виде сростков, с магне-
зиовюститом (Mg,Fe)O. С формальной химической 
точки зрения парагенезис вюстита FeO, перикла-
за MgO и модификаций кварца SiO2 невозможен, 
т.к. оксиды FeO, MgO и SiO2 реагируют с образо-
ванием ферросилита FeSiO3 и метасиликатов маг-
ния MgSiO3. Последние обладают множественным 
полиморфизмом, однако при термодинамических 
условиях генезиса алмаза (5–8.5 ГПа и 1300– 
1800 °С) метасиликаты магния могут находить-
ся только в форме энстатита либо бриджме-
нита (Kanzaki, 1991; Литвин, Спивак, 2019). 
Таблица  1
Соотношения вероятностей кристаллизации приоритетных структур
Table 1
Ratios of crystallization probabilities of prior structures
Группа Гесселя Вероятные пространственные структуры
2/m P21/c : C2/c = 5.9 : 1
m3 m3R : 1m3P  = 1.3 : 1
4/mmm I41/amd : P4/mmm
 :  P4/mbm  = 2 : 1 : 1
6/mmm P6
3
/mmc : P6/mmm = 3.04 : 1
m3m Fm3m : Pm3m : Im3m : Fd3m = 8.44 : 6 : 2 : 1
шабловский Я.О. 
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Ферросилит, энстатит и бриджменит имеют ромби-
ческую структуру редкого типа, тогда как вюстит 
и периклаз имеют структуру приоритетного типа 
– кубическую структуру галита Fm3m. Вследствие 
этого в обсуждаемой оксидной системе термодина-
мические условия генезиса алмаза подавляют ре-
акции образования метасиликатов, превращая SiO2 
в химически пассивный компонент минеральной 
ассоциации. Помимо этого благодаря изоструктур-
ности вюстита и периклаза образуется сложный 
Таблица  2
Соотношения вероятностей кристаллизации редких структур
Table 2
Ratios of crystallization probabilities of rare structures
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оксид (Mg,Fe)O – магнезиовюстит. Однако из-за 
сильной нестехиометрии FeO и немонотонной за-
висимости его химической активности от темпера-
туры в реальных геохимических условиях высока 
вероятность неполного протекания этого процесса, 
в результате чего вместо магнезиовюстита образу-
ется высокожелезистый периклаз.
Выводы
Таким образом, на формирование кристалли-
ческой фазы влияют не только энергетические, но 
и кристаллохимические барьеры – ограничение 
или отсутствие возможностей свободного выбо-
ра кристаллохимических позиций для структур-
ных единиц вещества. Кинетическая устойчивость 
формально нестабильных кристаллических фаз 
обеспечивается принадлежностью их структур 
к приоритетным кристаллохимическим типам. 
Кристаллизация структуры редкого типа возможна 
лишь при условии ее энергетической стабильности. 
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